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摘要: 中药指纹图谱数据具有变量数很大而样本数较小的特点,本文中采用拉格朗日求极值的方法得到一种新的适合用
于处理这类数据的主成分正交分解算法. 结果表明:所得到新的算法, 在处理中药指纹图谱数据时, 与传统的主成分分析
算法比较,节省存储单元, 计算量小,计算速度快, 因而计算效率高.
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ti = Xr i   ( i = 1, 2, ,) (1)
在变换过程中, 使得到的矢量 t i 的方差,即
ti
T
t i = max (2)
为最大值,这样在经过正交变换得到的相互正交的矢













t j = 0   ( i X j ) (4)
因此求解主成分正交分解算法中的变换矢量 r1 ,
r2 , ,,从而获得主成分 t1 , t2 , ,,可看作一个求解在约





表 1  主成分正交分解算法
 Tab. 1 The or thogonal expansion alg or ithm of principal
component
1. 计算方差矩阵 ( XTX ) 1 = X
TX
2. 迭代计算 r i = 1/Ki( XTX ) ir i 选取Ki使矢量 r i
为单位矢量
3. 计算主成分矢量 t i = Xr i
4. 更新方差矩阵 ( XTX ) i+ 1 = ( XTX ) i - Kir ir i T
5. 返回到2,重复计算2 ~ 4,从 i = 1开始计算,直到提取所
有的有用信息
在表 1迭代算法中, 第 2步的迭代计算, 可采用关




X的列数很大(有时 > 1 000) , 而样本数相对较小,既
矩阵 X的行数较小( < 100) , 对这类变量数多样本数





用矩阵 X 左乘表一中的第 2 步迭代计算 ri =
1/Ki (X TX) ir i ,并注意关系式 t i = Xr i 可得到公式:




) i = (XX
T
) i- 1 - tit i
T
(6)
另外矢量 r i 可由以下关系式求得
Ki r i = XTXr i = X Tt i (7)
以方程(5) , (6) 和(7) 为基础的主成分正交分解算法
(适合变量多样本少的问题) 见表 2.
 表 2  主成分正交分解算法(适合变量多样本少数据)
 Tab. 2 The or thogonal expansion alg or ithm of principal
component ( for the data set w ith many var iables
and few objects)
1. 计算方差矩阵 ( XX T ) 1 = XX T
2. 迭代计算 t i = 1/Ki( XX T ) it i选取Ki 使矢量 t i
为单位矢量
3. 计算矢量 r i = 1/KiX T t i 选取Ki使矢量 r i为单
位矢量 ti = Xr i
4. 更新方差矩阵 ( XX T ) i+ 1 = ( XX T ) i - t it i T
5. 返回到2,重复计算2 ~ 4,从 i = 1开始计算,直到提取所
有的有用信息.
以上表 1迭代算法与表 2 迭代算法的主要区别
是,采用矩阵( XX T ) i 来代替矩阵( XTX) i , 而对于变量
数多样本数少的数据, 矩阵( XX T ) i 的尺寸小于矩阵
(X
T





1和表 2中的算法得到的结果(包括 ri , t i ,Ki ) 完全相
同.在其中的一套甘草的 H PLC 分析数据处理中, 采
用主成分正交分解算法, 对各种类别甘草(拉乌尔甘
草,光果甘草和胀果甘草) 进行分类研究. 在该数据中
矩阵 X中的变量数或列数为 325,而矩阵 X 中的样本
数为 23,采用表 1和表 2中的两种算法计算得到完全
相同的 Ki 值(极值问题中的极大值) , 如下表所示.
表 3  矢量 t i 的方差Ki 值(前 8 个)
 Tab. 3 The variance values Ki of vector t i (T he fir st 8
values)
K1 K2 K3 K4 K5 K6 K7 K8
217 3. 2 155 4. 3 100 9. 2 670. 8 438. 8 373. 4 233. 4 189. 8
由于矩阵 ( XX T ) i 的维数为 23 @ 23, 而矩阵
(X
T
X) i 的维数为325 @ 325,表2中的算法的速度快得
多.
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Abstract: The fingerpr inting data sets of Chinese medicine ar e the data sets w ith lar ge number of v ariables and few objects. A new
kind of or thogonal expansion alg or ithm of Principal Component that is suitable to deal w ith this kind of data sets has been obt ained by
use of the Lagr ange method of solving extr emum problem in this paper. The r esults indicat e that by compa ring w ith the tr aditional
Pr incipal Com ponent Analy sis algo rithm the new presented alg or ithm is memory- sav ing , w it h small amount of ca lculation, fast and ef-
fectiv e when dealing w ith the fingerpr inting data of Chinese medicine or the data w ith lar ge number of var iables and few objects.
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